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 2005 年度は、以下の課題を中心にして研究を進めた。 
 １．分子進化に学ぶ蛋白質分子設計（今井グループ） 
 ２．分子シミュレーションによる蛋白質の立体構造−長鎖状分子の構造と相転移（片岡 


































 1) 長鎖状分子における温度変化にともなう相転移のモンテカルロシミュレーション 
長鎖状分子を以下のようにモデル化して、モンテカルロ法によりその構造の温度変化とエネ

















またこの球形セルに 2 個を含む系と、多数の粒子を含む系との比較のために、108 個の分子
を含む周期系のモンテカルロ法シミュレーションを行って、圧力の体積依存性を比較した。分

















































































性に及ぼす効果を明らかにした。(NH4)2SO4, CH3COONH4, KNO3, NaCl, KH2PO4などの電解質の濃度を
10 mMから 1,000mMまで段階的に高めるにつれて、ヘモグロビンの酸素親和性は単調に低下し、その
様子はCH3COONH4を除いて共通であった。また、酸素親和性に対するbetaine濃度の効果もこれらの








2) HIV-1 の情報理論的解析の実験的裏付けを理研と協力して実行している． 
－49－ 
3) 円分数による Duadic 符号，ストリーム暗号の構成を試みている． 
 





クソートの結果は Suffix Array と呼ばれ，{0
S







ブロックソートのためのアルゴリズムとしては ternary partitioning, doubling algorithm, 
copy method などが知られている．quick sort などの汎用アルゴリズムよりも， に属する文字
列群の特殊性を利用したアルゴリズムが有利なのは明らかである．我々はこの中でも最も高速とい
















年度はヘモグロビンの四次構造変化（R→T）に伴って変化する 290nm の負の CDバンド（Tマーカー
バンド）の起源について5種類の変異体を用いて追求した。その結果、従来考えられていたα42Tyr


























































1) 強磁場EPR法による S=2 整数スピン系のMn3+Mbの電子状態解析
整数スピン(S=2)系を持つMn3+-ポルフィリン置換Mb(Mn3＋Mb)を用いて、S=2 スピン系の電子状
態を解析した。 S=2 高スピン状態のゼーマンエネルギー準位はスピンハミルトニアン H = D[Sz2－
S(S+1)/3 ] + E(Sx2－Sy2) + βS･g･B より求まる。∆S=2 遷移をMn3+Mbの 10GHz単結晶EPRで行い、
gz=1.93、E2/D=－0.032cm－1である事を報告してきた。D、Eの絶対値を決めるために、50GHz帯の



















P450cam の一原子酸素添加反応に於ける電子供与体である Pdx は不安定で、結晶化に成功して
いなかった。最近、Pdx を安定化する変異型での結晶化が成功し、その構造解析の結果が報告さ
れた。我々は野生型 Pdx の高純度精製を試み、安定な Pdxを得、初めて結晶化に成功した。酸化
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